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En el marc del projecte GTS-LCS (Grimsel Test Site – Long Cement Studies), un 
experiment in situ d’aproximadament 5 anys de durada es va iniciar el 2009 per 
estudiar les interaccions ciment-aigua-roca en un granit fracturat. Abans de 
l’experiment, es va realitzar una prova de traçador per caracteritzar les propietats 
inicials de flux i de transport de la roca al voltant dels pous experimentals. Aquest 
estudi informa sobre el model d’interpretació de l’assaig de traçadors 09-03. Els càlculs 
es van realitzar per mitjà d’un model bidimensional (pla de fractura homogènia incloent 
3 pous) utilitzant el programa Retraso-CodeBright.  
En l’assaig de traçador, l’aigua subterrània de Grimsel amb traçador (uranina) es va fer 
circular pel pou d’emplaçament durant 43 dies (taxa de flux d’injecció zero). La 
circulació va continuar sense traçador després. L’aigua es va extreure en els pous 
d’observació i d’extracció. Els resultats d’una anàlisi de sensibilitat del model comparat 
amb les concentracions de traçador mesurades  mostren tres casos en què l’evolució 
de les concentracions de traçador en els 3 pous diferents és raonablement 
satisfactòria. En aquests casos, una pell de baixa permeabilitat afecta als pous 
d’emplaçament i d’observació. El gradient hidràulic sembla tenir molt poc efecte sobre 
els resultats de l’assaig de traçador. Aquests resultats s’aplicaran en el càlcul del flux 
inicial per a la fase de transport reactiu. 
Durant fase de transport reactiu de l’experiment (5 anys) els minerals en la roca i el 
ciment es poden dissoldre o precipitar. Els canvis en la composició de l’aigua s’haurien 
de poder observar en els pous d’emplaçament, observació i extracció. La finalitat de la 
modelització és analitzar els possibles efectes de la ploma d’alt pH, ja que la interacció 
entre les aigües subterrànies i el ciment provoca la generació de solucions híper-
alcalines (pH 12,5 a 13,5), que poden reaccionar amb els minerals de les roques i 
canviar les seves propietats físiques i químiques.  
Es va intentar implementar un model 2D adaptat directament del model de traçador 
conservatiu, però va mostrar problemes numèrics. Per tant, es va adoptar un model 
simplificat acoblant un model 1D radial del pou d’emplaçament amb la seva pell i un 
model 2D de la resta de la fractura. Els resultats han pogut aproximar les mesures al 
pou d’emplaçament (bretxa), però mostren massa dilució de les aigües en els pous 
d’observació i extracció. Això suggereix l’ús de dispersivitats més petites o de 
distribucions heterogènies de permeabilitat en la modelització. 
 






Within the framework of the GTS-LCS project (Grimsel Test Site – Long-Term Cement 
Studies), an in-situ experiment lasting about 5 years was started in 2009 to study 
water-cement-rock interactions in a fractured granite.  Prior to the experiment, a tracer 
test was performed to characterize the initial flow and transport properties of the rock 
around the experimental boreholes. This study reports on the model interpretation of 
tracer test 09-03. The calculations were performed by means of a two-dimensional 
model (homogeneous fracture plane including 3 boreholes) using the Retraso-
CodeBright software package. 
In the tracer test, Grimsel groundwater containing the tracer (uranine) was circulated in 
the emplacement borehole during 43 days (zero injection flow rate). Circulation 
continued without tracer afterwards. Water was extracted at the observation and 
extraction boreholes. Results from a model sensitivity analysis comparing model 
results with measured tracer concentrations showed 3 cases where the evolution of 
tracer concentrations in the 3 different boreholes was reasonably satisfactory.  In these 
cases a low-permeability skin affected the emplacement and observation boreholes. 
No skin appeared to affect the extraction borehole. The background hydraulic gradient 
seems to have no effect on the results of the tracer test. These results will be applied in 
the calculation of the initial flow field for the reactive transport phase.  
In the reactive transport phase of the experiment (5 years) minerals will dissolve and/or 
precipitate in the both the cement and in the rock. Changes in solution composition 
should be observable in the emplacement, observation and extraction boreholes. The 
purpose of the modeling is to analyze the possible effects of the high pH plume, since 
the interaction between the ground waters and the cement provoke the generation of 
hyper-alkaline solutions  (pH 12.5 to 13.5), which can react with the minerals in the 
rocks and change their physical and chemical characteristics.  
A full 2D reactive transport model adapted directly from the conservative tracer test 
model was attempted, but it showed numerical problems. Therefore, a simplified model 
was adopted. This simplified model coupled a 1D radial model of the emplacement 
borehole and skin and a 2D model of the rest of the fracture. The results could 
approximate the measured data at the emplacement borehole (gap), but it showed too 
much dilution in the waters sampled at the observation and extraction boreholes. 
These results suggest the use of smaller dispersivities or heterogeneous permeability 
distributions in the modeling. 
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Actualment, el principal problema de l’ús de l’energia nuclear és la generació  i la 
posterior gestió dels residus radioactius, ja que no es poden eliminar i poden resultar 
molt perillosos. Els residus nuclears és un dels principals problemes en l’aprofitament 
de l’energia nuclear a les centrals nuclears, així com en altres àrees de l’activitat 
humana en els quals també són generats. Si aquests residus no es tracten 
degudament, resulten altament perillosos per a la població i el medi ambient.  
Ara per ara, la millor opció per un adequat aïllament d’aquests residus radioactius fins 
a la pràctica desaparició de la seva activitat és la realització  de barreres artificials 
entre els residus i l’ésser humà, impedint o retardant la migració dels radionúclids a 
través de l’aigua subterrània cap a la superfície. Per tant, una bona opció és un dipòsit 
subterrani geològic, ja que es basa en l’aïllament dels residus en una roca de 
confinament a molts metres de profunditat, per la qual cosa és important trobar una 
roca amb unes característiques físico-químiques adequades per a un aïllament òptim. 
La problemàtica en aquest camp és la presència de fractures en la roca de 
confinament a través de la qual pot haver un transport cap a la superfície dels 
radionúclids. Per a millorar l’aïllament, les fractures de la roca de confinament poden 
ser segellades mitjançant la injecció de ciment i així inhibir el flux de l’aigua. No 
obstant, la interacció entre les aigües subterrànies i el ciment provoquen la generació 
de solucions híper-alcalines (pH 12,5 a 13,5), que poden reaccionar amb les roques 
que formen els dipòsits i canviar les seves propietats físiques i químiques. En tot  cas,  
podem afirmar  que el ciment és un dels principals components per al sistema de 
barrera en l’enginyeria en dipòsits subterranis destinats per a un nivell de  baixa  i 
mitjana activitat  de residus radioactius.  
En el marc del projecte GTS-LCS (Grimsel Test Site- Long Term Cement Studies), un 
experiment in situ al voltant de 5 anys de duració que va iniciar-se en 2009 en el 
laboratori subterrani de Grimsel (Suïssa). L’objectiu ha estat l’estudi de les interaccions 
entre l’agua-ciment-roca i els seus efectes sobre les propietats del flux de l’aigua i el 
transport de soluts. Peces cilíndriques de ciment Portland Ordinari van ser col·locades 
en un pou d’interacció amb una fractura (pou d’emplaçament). Els altres dos pous 
(anomenats pou d’observació i pou d’extracció) van ser col·locats a 0.5 i 1 metre del 
pou d’emplaçament (Figura. 1). L’aigua subterrània de Grimsel es va distribuir i injectar 
pel pou d’emplaçament. L’aigua s’extreu pels pous d’observació i d’extracció, quedant 
així enregistrades les composicions químiques de les diferents solucions. Les 
concentracions elevades de pH i de solut que corresponen al reflex de la interacció 
amb el ciment, s’observen en els pous d’observació i d’extracció desprès de l’inici de la 
injecció en el pou d’emplaçament. 
Abans de l’experiment, s’ha realitzat un assaig de traçadors per a caracteritzar les 
propietats del flux i de transport en la roca al voltant de les 3 perforacions 
experimentals. Aquesta tesina informa sobre la interpretació del model de l’assaig de 
traçadors 09-03 (uranina). Aquests càlculs s’han realitzat per mitjà d’un model en dos 
dimensions (pla de la fractura), incloent les tres perforacions corresponents 
(emplaçament, observació i extracció).  
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Posteriorment, a partir de l’assaig de traçadors, la modelització del transport reactiu 
tracta d’aconseguir quins són els minerals que es dissolen i quins minerals precipiten 
al llarg de la fractura durant 5 anys que va durar l’experiment in situ, i avaluar els 
possibles canvis de porositat. En aquesta part de l’estudi els càlculs s’han realitzat per 
mitjà d’un model unidimensional (pla de la fractura), incloent únicament el pou 
d’emplaçament.  
Per últim, s’ha realitzat la combinació dels dos models, és a dir, la modelització del 
transport reactiu per tal de visualitzar els minerals que es dissolen i quins minerals 
precipiten al voltant de les 3 perforacions al llarg dels 5 anys de l’experiment. Avaluant 
la variació del pH al llarg del pla de la fractura i possibles canvis de porositat en dues 
dimensions. 
 















Abans de començar amb el desenvolupament d’aquest projecte, cal saber i entendre el 
què es coneix com a dipòsit subterrani geològic, així com conèixer la zona d’estudi. A 
més a més és necessari descriure el plomall híper-alcalí, així com els seus efectes. 
La informació que es presenta en els següents capítols (2.1,2.2 i 2.3) es basen en gran 
mesura en les compilacions publicades per Astudillo (2001), Badillo-Amaraz i Vargas 
(2007) i Montori (2009). 
 
2.1 Residus radioactius 
 
Els residus radioactius són materials que contenen isòtops radioactius per sobre d’un 
nivell legal establert. Sovint són subproductes d’un procés nuclear, com ara la fissió 
nuclear, però també poden ser generats durant el tractament de combustible per a 
reactors o armes nuclears o bé, en aplicacions mèdiques, com la radioteràpia o la 
medicina nuclear. Els residus es classifiquen en baixa i mitja activitat, amb una vida 
mitjana dels isòtops radioactius per sota de 30 anys, i els residus d’alta activitat, amb 
un vida mitjana dels isòtops radioactius superior a 30 anys. 
Aquests residus han de ser aïllats i confinats adequadament fins que la seva activitat 
radioactiva sigui gairebé inexistent. Es creu que això esdevé 10 vegades desprès de la 
seva activitat mitjana. Per als residus de baixa i mitja activitat és suficient en aïllar-los 
en emmagatzematges de superfície. Però, pel que fa als residus d’alta activitat, és 
necessari un altre sistema de gestió definitiu per garantir el seu aïllament i confinament 
de desenes o centenars de milers d’anys. Existeixen els magatzems temporals 
centralitzats (Almacén Temporal Centralizado –ATC) en Espanya que és una 
instal·lació dissenyada per a guardar en un únic lloc el combustible generat per les 
centrals nuclears i els residus d’alta activitat que es produeixen en Espanya, la qual no 
genera energia ni contaminants.  
No obstant d’això, un dipòsit subterrani geològic sembla ser l’opció més adequada, 
segura i viable per a la gestió final d’aquests residus. El disseny d’aquest tipus 
d’emmagatzematge ha desenvolupat un gran avanç en els darrers anys. El capítol 
següent resumeix el seu rendiment i característiques. 
 
2.2 Dipòsit subterrani geològic  
 
2.2.1 Definició i característiques 
 
Un dipòsit subterrani geològic és l’aïllament dels residus, ja siguin combustibles o 
residus d’alta activitat, mitjançant el disseny d’una sèrie de barreres naturals i artificials 
Interpretació d’Experiments d’Interacció entre Ciment i Granit al Laboratori Subterrani de Grimsel 
4 
 
a una profunditat que varia entre els 300 i 800 metres de profunditat (vegeu la figura 
2). Aquest tipus d’emmagatzematge es basa en el potencial de confinament que certes 
formacions geològiques tenen, sempre que siguin estables, una òptima potència i una 
capacitat de retenció sense vies de migració preferencials. Aquest fet és reflectit en  
molts dipòsits (petroli, gas, metalls, etc.) que s’han limitat durant milions d’anys sense 
contacte amb l’ambient en emplaçaments, on s’han reunit els requisits geològics, 
geoquímics, estructurals i hidrogeològics adients. 
 
 
Figura 2. Dibuix esquemàtic del dipòsit subterrani geològic de Grimsel (Suïssa). Font 
www.grimsel.com 
El funcionament del dipòsit subterrani geològic es basa en l’anomenat principi de multi-
barrera, que implica la combinació d’una sèrie de barreres artificials i naturals per aïllar 
els residus de la biosfera. Cadascuna de les barreres imposarà condicions d’aïllament i 
retard específic, amb un sistema redundant en el seu conjunt.  
Amb la imposició d’aquestes barreres, l’objectiu és maximitzar el temps de trànsit de 
qualsevol radionúclids emmagatzemats que podrien ser alliberats, de manera que si 
arribessin a la biosfera, la seva activitat s’hagi disminuït lo suficient per aconseguir una 
absència de l’impacte en front al medi ambient i l’ésser humà.  
 
2.2.2 Barreres d’enginyeria (o artificials) 
 
Les barreres d’enginyeria es dissenyen tenint en compte les característiques de la roca 
hoste i les condicions de pressió, temperatura i radiació a la qual és sotmesa en les 
diferents fases d’operació a llarg termini de la instal·lació. D’altra banda, han d’estar 
connectades amb el sistema de barrera natural. 
Els components d’aquestes barreres han de complir amb certs requisits bàsics: 
 Aïllar el dipòsit de l’aigua de la barrera geològica. 
Instal·lacions en superfície 
Túnels pilot 
Instal·lacions en superfície 
Rampa d’accés 
Laboratori 
Emplaçament dels túnels 
Profunditat ~ 600m 
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 Proporcionar una protecció mecànica en front de possibles esdeveniments 
sísmics o pertorbacions. 
 Garantir el retard màxim de l’alliberament de radionúclids. 
 Dissipació de calor dels residus i del gas de la corrosió dels contenidors. 
 
Els components de les barreres artificials o d’enginyeria són: 
A. Forma química dels propis residus. 
B. Els contenidors metàl·lics d’emmagatzematge. 
C. L’abocament i materials de segellat (barrera d’enginyeria d’argila compactada). 
 
A. Forma química dels propis residus 
La solubilitat dels materials que contenen els radionúclids és baixa i ofereixen una alta 
resistència a la corrosió. Per tant, si l’emplaçament és adequat i les barreres estan ben 
dissenyades i construïdes, es necessitarien milions d’anys per completar la dissolució 
a causa del petit volum d’aigua que podria estar en contacte amb els residus. 
 
B. Contenidors metàl·lics 
d’emmagatzematge 
Els contenidors són utilitzats per a contenir els 
residus d’alta activitat, havent un contacte 
directe amb els mateixos. Són un component 
bàsic en el sistema de multi-barrera definint 
així, el concepte de dipòsit, tant en les fases 
operacionals com a llarg termini. Durant la 
fase operativa ha de ser capaç de mantenir 
els residus hermèticament confinats i protegir-
los estructuralment, és a dir, evitar qualsevol 
tensió que pugui ocórrer en el maneig del 
procés, a més de dissipar la calor. És 
important, també, proporcionar un blindatge 
biològic per permetre la manipulació. 
Un cop finalitzada la fase de manipulació i la 
construcció del dipòsit, els contenidors han de 
proporcionar certa resistència estructural en 
front el moviment del terreny, retardant 
l’arribada de l’aigua als residus i una 
dissipació de la calor adequada. També tenen 
la funció de retardar l’alliberament dels 
radionúclids, a causa de la interacció entre el 
radionúclids i la degradació del material del 
contenidor. 
Figura 3. Exemples de contenidors 
metàl·lics. (a) Imatge de Astudillo (2001); 
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Les càpsules han de ser de materials que dissipin bé la calor, resistents a la corrosió 
(per frenar l’arribada de l’aigua als residus), alta durabilitat (per protegir mecànicament 
els residus) i estable en front la radiació.  
Els materials més comuns per a la fabricació de les càpsules són coure, titani i acer al 
carboni (vegeu la Figura 3). El coure és termodinàmicament estable i té una alta 
resistència a la corrosió; però, la seva resistència mecànica és inferior a la dels altres 
materials com l’acer. Per altra banda, materials com el titani no poden garantir certa 
durabilitat, ja què tot i tenir una alta resistència mecànica i a la corrosió, són sensibles 
a la corrosió focalitzada i es tornen fràgils en presència de H2. Per últim, les càpsules 
d’acer al carboni són molt resistents i tenen un comportament mecànicament resistents 
a la corrosió. No obstant d’això, poden generar acumulacions de gas i tenen una vida 
útil més curta.  
 
C. Barrera d’enginyeria d’argila compactada 
Entre el recipients i la formació geològica, un 
tipus d’argila compactada permet el segellat 
del dipòsit. El material argilós utilitzat és la 
bentonita (Figura 4), comunament es va 
originar a partir de l’alteració de roques 
volcàniques (vidre volcànic). La bentonita 
conté la majoria dels minerals argilosos del 
grup de la esmectita. Aquests minerals 
d’argila són fil·losilicats, amb 
característiques estructurals que confereixen 
propietats increïbles d’hidratació, de segellat 
i de retenció. 
Les propietats de la bentonita són: 
i) Propietats hidro-mecàniques 
La bentonita té la capacitat d’absorbir aigua, 
varia en volum i en l’augment de la seva 
plasticitat, fent així el segellat de les 
fractures i fissures del dipòsit i la protecció 
mecànica de les deformacions del terreny. 
La seva baixa permeabilitat retarda 
l’arribada de l’aigua i té la capacitat 
adequada per a dissipar la calor i el gas 
(quan és troba saturada). 
ii) Propietats geoquímiques 
 
 Alta capacitat d’intercanvi catiònic per mantenir la química de l’aigua relativament 
constant, essent capaç de retenir radionúclids. 
Figura 4. Dibuix esquemàtic, barrera 
artificial. (1) Matriu de vidre (conté 
residu radioactiu); (2) Contenidor 
metàl·lic; (3) Bentonita; (4) Barrera 
geològica. Font de la imatge de la 
pàgina web de Grimsel;  
http://www.grimsel.com/images/storie
s/pdfs/e_flg10.pdf 
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 Alta superfície específica que contribueix a una retenció significativa de 
radionúclids per a la conservació de la química de l’aigua. 
 Estabilitat a llarg termini davant els canvis químics i físics, ja què és un material 
natural estable.  
Gràcies a aquestes propietats, la barrera de bentonita te la capacitat de: 
 Minimitzar el volum i el cabal d’aigua. La minimització de l’accés d’aigua al 
contenidor metàl·lic i al residu. Bentonita hidratada segella fractures i fissures 
generades en l’excavació. 
 Química de l’aigua constant: té la capacitat d’estabilitzar i homogeneïtzar la 
composició química de l’aigua. 
 Protecció mecànica. Resisteix els esforços mecànics de la barrera geològica, 
protegint així el contenidor de la deformació mecànica del moviment del terreny.   
 Retard. Retarda el transport de radionúclids que poden ser alliberats a la geosfera. 
 Dissipació de calor. Dissipa la calor dels residus i els gas generat en la corrosió 
dels contenidors. 
 
2.2.3 Barreres naturals 
 
Les barreres naturals juguen un paper clau en l’emmagatzematge de residus, ja que 
influiran en el posterior funcionament d’altres barreres i, al seu torn, són responsables 
de la seguretat a llarg termini del sistema, fins i tot tenint en compte la degradació de 
les barreres d’enginyeria i de l’aparició d’esdeveniments adversos. 
Es divideixen en dos sistemes: biosfera, la qual representa el conjunt de ecosistemes 
(sòl, aigua, éssers vius, etc.) que reben l’impacte del dipòsit, i geosfera, que és la 
formació geològica on es troba emplaçat el dipòsit, les aigües i els gasos que conté. 
Aquest últim sistema ha d’evitar els radionúclids que resulten del dipòsit i què són 
transportats per les aigües subterrànies i poden arribar a la biosfera en curts períodes 
de temps.  
La barrera geològica té un paper clau en l’emmagatzematge dels residus, ja que la 
natura té una gran capacitat de retenció i conservació, com ho demostren els grans 
dipòsits preservats durant milions d’anys. Per aquesta raó, és essencial un bon procés 
de selecció i caracterització per a la identificació de les formacions geològiques, amb 
característiques hidràuliques, mecàniques, geoquímiques, estructurals i d’estabilitat 
apropiades per satisfer els requisits bàsics que són apropiats per a una barrera 
geològica.  
Els requisits funcional de la formació geològica per treballar com una barrera són: 
 Protecció del conjunt de barreres d’enginyeria, el què garanteix unes condicions 
estables pel que fa a la química, la física, la hidràulica, la mecànica i la 
geoquímica. 
 Assegurar un flux de l’aigua baix, lent i constant en el dipòsit. 
 La prevenció de la migració de radionúclids del dipòsit cap a la biosfera. 
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 Permetre la viabilitat operacional i la construcció del dipòsit. 
 Aïllar el dipòsit de l’activitat humana. 
A més a més, per dur a terme aquests requisits, el dipòsit geològic ha de tenir: 
 Uniformitat litològica i simplicitat estructural. 
 Espessor, profunditat i mida suficientment gran com per aïllar el dipòsit del 
processos naturals o activitats humanes. 
 Estabilitat sísmica i tectònica. 
 Baixa permeabilitat i baix gradient hidràulic. 
 Condicions per a la retenció dels radionúclids (reducció i capacitat de retard, 
immobilització). 
 Capacitat per realitzar o simular el seu funcionament (ús de models numèrics). 
Les litologies de les formacions geològiques que compleixen aquestes característiques 
poden ser mol diferents. No obstant d’això, en l’actualitat, les principals litologies que 
es consideren a nivell internacional són: roques cristal·lines (granit, gneis), roques 
argiloses (plàstiques i compactes) i roques evaporítiques (estratiformes i diapirs).  
A continuació es presenten les característiques més importants de les principals 
litologies: 
A. Roques cristal·lines (granit, gneis) 
Tenen origen en la solidificació del magma dins de la litosfera. Ascendeixen a nivells 
poc profunds en els processos orogènics. A més a més, estan subjectes a les 
següents fases de deformació geològica que poden produir fracturació en tots els 
nivells, erosió, metamorfisme, etc. Aquest grup també inclou els derivats metamòrfics 
de les roques ígnies.  
Les roques cristal·lines es caracteritzen per: 
 Permeabilitat baixa 
 Solubilitat baixa dels minerals que la contenen. 
 Variable capacitat de retenció i alta capacitat redox. 
 Alta resistència a l’alteració mecànica i química. 
 Estabilitat tectònica. 
 Conductivitat tèrmica moderada. 
 Estable durant l’excavació. 
 Alta resistència a la compressió. 
 Transport difusiu en la matriu i transport advectiu/dispersiu en les fractures i 
fissures. 
 
B. Roques argiloses 
Corresponen a qualsevol tipus de roca que continguin una alta proporció de fracció 
argilosa o minerals argilosos. Aquest grup inclou un ampli espectre de litologies, que 
van des de les argiles no consolidades fins a roques amb un grau baix de 
metamorfisme. Son formades en ambients sedimentaris i, amb el temps, poden haver 
processos de consolidació, amb l’expulsió de l’aigua i precipitació dels minerals 
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(diagènesi) donant lloc a roques compostes de minerals d’argila, amb un grau variable 
de compactació, juntament amb altres minerals que puguin haver precipitat (carbonats, 
sulfats, silicats, etc.).  
D’acord amb el seu origen, propietats hidràuliques, mecàniques i geoquímiques poden 
ser molt variables, però es caracteritzen per: 
 Permeabilitat molt baixa. 
 Transport difusiu dels soluts. 
 Alta capacitat de retenció. 
 Plasticitat variable i capacitat de auto-segellat. 
 Baixa conductivitat tèrmica. 
 Menys resistència a l’erosió. 
 Necessitat de sistemes de suport durant l’excavació. 
 Química i mineralogia homogènia. 
 Elevada salinitat de l’aigua intersticial. 
 
C. Roques evaporítiques 
Corresponen a roques sedimentaries procedents de la precipitació de sals per 
evaporació d’aigua o a partir de salmorres d’alta salinitat. Les roques són principalment 
de clorurs, sulfats i carbonats. 
Aquestes sals poden haver estat cobertes per materials posteriors, produint així una 
recristal·lització i l’adaptació a les noves condicions de pressió i temperatura (formació 
de sal de roca). Les sals tenen una densitat molt inferior que la resta de les roques 
sedimentàries, alta conductivitat tèrmica i comportament plàstic. Això permet una 
mobilització de la sal, ascendint a zones menys profundes per la diferència de 
densitats donant lloc a la formació de diapirs salins. Entre les sals, halita (NaCl), ja 
sigui com a dipòsit estratiforme o com a diapir, es considera una litologia favorable per 
a un dipòsit.  
Les característiques principals són: 
 Permeabilitat i porositat molt baixa. 
 Alta conductivitat tèrmica. 
 Petites o cap fractura degut a la seva plasticitat. 
 Propietats de auto-segellat. 
 Fàcil excavació. 
 Capacitat de retenció baixa. 
 Elevada dissolució i erosió. 
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2.3 Situació internacional 
 
A nivell internacional, es considera que el Dipòsit Subterrani Geològic (DSG) és la 
solució mes segura i viable per a la gestió final dels residus radioactius d’alta activitat. 
Molts països estan desenvolupant tecnologies específiques per posar-lo en 
funcionament.  
Els país més avançat en aquest tipus de emmagatzematge és els Estats Units, ja que 
té una planta en operació anomenada Waste Isolation Pilot Plant (WIPP), localitzada 
en Carlsbad (Nou Mèxic). El DSG està construït en formacions de sal estratiformes a 
una profunditat de 600 metres i està dissenyat per allotjar els residus radioactius d’alta 
activitat del programa militar nord-americà. Està en curs els preparatius per a un altre 
dipòsit en Yucca Mountain (Nevada).  
 A Amèrica hi han dos països que estan fent progressos en aquesta àrea, Canada i 
Argentina. 
Canada ha desenvolupat la tecnologia i el concepte de DSG, centrant-la en 
l’emmagatzematge en granits. El projecte és tècnicament possible, però és necessari 
un programa per guanyar el suport del públic. Els estudis han estat realitzats per 
empreses com Atomic Energy of Canada Limited (AECL) i Ontario Power Generation. 
Aquest país compta amb un laboratori subterrani en granits en Pinawa (Winnipeg). 
També s’ha considerat la construcció d’un emmagatzematge de residus de baixa i 
mitja activitat en roca calcària argilosa (King, 2006). 
En el cas d’Argentina, des dels anys 80 que estan tractant de posar en pràctica 
aquest tipus d’emmagatzematge, però es troben obstaculitzats pel rebuig social. Per 
aquesta raó, s’ha desenvolupat un Pla Estratègic per la Gestió de Residus Radioactius 
on la comunicació al públic ha de ser un factor clau. 
A l’Europa occidental, molts països estan desenvolupant aquest sistema 
d’emmagatzematge. Alemanya n’és un exemple, ja es va decidir en els anys 60 que 
tots els residus radioactius s’emmagatzemessin en formacions geològiques profundes i 
va començar la investigació per la col·locació dels residus en el subsòl. El dom salí de 
Gorleben, va ser seleccionat en base a criteris econòmics i geocientífics. No obstant 
d’això, en els darrers anys el seu desenvolupament s’ha alentit, per cercar una anàlisi 
més completa de la generació de gas, intrusió humana, recuperabilitat, etc., juntament 
amb la recerca d’altres possibles emplaçaments. 
La gestió dels residus d’alta activitat a França es basen en tres programes, un sobre la 
separació i transmutació, l’altre sobre l’emmagatzematge temporal a llarg termini i un 
tercer sobre l’emmagatzematge geològic profund. Des de 1999 hi ha un laboratori 
subterrani a Bure (Meuse/Haute-Marne) en una argila compactada d’edat Callovo-
Oxfordiano. La recerca per a caracteritzar aquestes argiles i analitzar la seva viabilitat 
com a dipòsit està en funcionament.  
El programa d’emmagatzematge geològic a Suècia s’està desenvolupant des de 
laboratoris en el subsòl (Stripa i Aspo) per fer estudis científics necessaris i 
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desenvolupar noves tecnologies. Alhora, hi ha un pla de selecció d’emplaçaments on 
s’han triat tres possibles àrees: Oskarshamm, Tierp i Osthammar.  
A més a més, Suïssa té el laboratori subterrani de Grimsel en granit, en el qual està 
basat el desenvolupament aquest projecte, i el laboratori subterrani de Mont Terri en 
argila per al desenvolupament tecnològic i científic dels DSG. Al seu torn, Suïssa 
disposa d’un emmagatzematge temporal per a tot tipus de residus radioactius a 
Würenlingen (Zwilag).  
En el cas de Bèlgica, els estudis s’han centrat en l’emmagatzematge en argiles 
plàstiques. A Mol s’ha creat un laboratori subterrani anomenat HADES-URL. 
Els Països Baixos també estan interessats en desenvolupar aquest tipus 
d’emmagatzematge, però només serà permès si es demostra que els residus aïllats 
poden ser recuperats en un període de temps llarg.  
Entre els països d’Europa de l’Est, Rússia ha estat fent injeccions de residus 
radioactius líquids en formacions geològiques profundes des dels anys 60. També, es 
troba en marxa un pla per a la identificació de la baixa permeabilitat en formacions 
geològiques profundes.  
Ucraïna, és el tercer país del món que té major producció de residus radioactius i 
planeja construir un DSG en 2030 que estaria situat en les roques cristal·lines prop de 
Txernòbil. 
Els països asiàtics com la Xina i el Japó han desenvolupat estudis per buscar 
possibles emplaçaments de DSG. Xina ha seleccionat una zona granítica del desert de 
Gobi per a aquest propòsit. Japó ja està desenvolupant dos laboratoris subterranis per 
investigar la viabilitat de l’eliminació dels residus d’alta activitat. Un d’ells és en roca 
cristal·lina (Mizunami) i l’altre en roca sedimentària (Honorobe). 
En quant a la situació d’Espanya, des de 1987 s’han realitzat estudis per a l’adquisició 
de coneixements en l’eliminació de residus en DSG, havent desenvolupat dissenys 
genèrics de sistemes d’emmagatzematge per a tres tipus de formacions geològiques: 
argila, granit i sal. No obstant d’això, el Sisè Pla de Gestió de Residus Radioactius 
aprovat pel Govern el juliol de 2006 va donar prioritat a la disponibilitat temporal dels 
residus per als propers 60 anys. Per tant, les decisions sobre la solució de la disposició 
final s’han posposat durant 15 anys.  
 
2.4 Situació en Suïssa 
 
En Suïssa, l’emmagatzematge geològic profund és requerit per la llei per a tots els 
tipus de residus radioactius. Les investigacions de camp per determinar la idoneïtat 
dels possibles llocs d’emplaçament del magatzem, són un component important d’un 
programa de gestió de residus. Aquest treball de camp es complementa amb estudis 
de laboratori, investigacions dels processos naturals pertinents (anàlegs naturals) i 
projectes de recerca en els laboratoris subterranis; aquests proporcionen una millor 
comprensió de la seguretat dels dipòsits geològics, les propietats adequades de les 
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formacions rocoses d’acollida i el funcionament de les barreres de seguretat 
(enginyeria). Els dos laboratoris a Suïssa - Grimsel Test Site i Mont Terri Rock 
Laboratory - són els centres d’investigació més importants, tant per al programa 
nacional de Suïssa com de interès i col·laboració internacional.  
 
2.5 Grimsel Test Side 
 
El laboratori Grimsel Test  Site (GTS), situat en els Alps suïssos es va establir el 1984 
com un centre d’Investigació subterrani i Desenvolupament (I+D) que permet utilitzar 
un gran ventall de projectes destinats a l’emmagatzematge geològic de residus 
radioactius. GTS proporciona un entorn anàleg a la d’un emplaçament d’un dipòsit 
subterrani geològic, de manera que permet el seu desenvolupament i la prova 
d’equips, metodologia i models en condicions totalment realistes. Correspon a un 
centre de investigació i no a un emplaçament del dipòsit; encara que les investigacions 
s’utilitzin una àmplia gamma de traçadors radioactius.  
La informació presentada en els capítols següents (2.5.1, 2.5.2 i 2.5.3) està basada en 
les dades de NAGRA (2010). 
 
2.5.1 Localització geogràfica 
 
Grimsel és el nom donat pel port de muntanya de 
Grimsel (Grimselpass), vegeu la figura 6, situat a 
Suïssa que culmina als 2165 metres. Comunica les 
valls Haslital, en Berna Oberland, amb el Goms, en 
Valais (Figura 5). 
El lloc de prova Grimsel Test Side (GTS) està situat 
a una altitud de 1.730 metres a la roca granítica del 
Massís Aar al centre de Suïssa (Figura 7 i 8). Es 
troba a una profunditat d'uns 450 metres per sota 
de la superfície i s'accedeix per un                           
túnel d'accés que pertany a la Kraftwerke Oberhasli 
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2.5.2 Context geològic 
 
Fa uns 300 milions d’anys, la solidificació del magma va donar lloc a les roques 
granítiques de la zona de Grimsel. Una massa mineral fosa va penetrar i es va refredar 
en les esquerdes obertes, fissures, en masses rocoses donant lloc a dics (lampròfir i 
aplita). 
Figura 6. Port de muntanya 
Grimsel. (1) Grimsel Test Side; 
(2) Rätrichsbodensee; (3) 









Figura 7. Tall geològic NNW-SSE de Suïssa. Situació en el context del Massís de Aar, 
emplaçament del laboratori subterrani de Grimsel. http://www.grimsel.com/gts-
information/about-the-gts/geology-of-the-gimsel-test-site 
 
El Massís d’Aar (Figura 8) es va mantenir pràcticament inalterat durant més de 200 
milions d’anys. Durant l’orogènia alpina, que va afectar la zona de Grimsel fa uns 40 
milions d’anys, les roques del massís van ser cobertes pel mantell alpí. En el moment 
màxim de sobrecàrrega (aproximadament 12 km), la roca va estar exposada a altes 
temperatures (al voltant de 450ºC) i pressions (al voltant de 300 MPa). Les principals 











Figura 8. Vista en planta del tall geològic de la figura 7, de les formacions geològiques 
de Suïssa. Situació del Massís d’Aar. http://www.grimsel.com/gts-information/about-
the-gts/geology-of-the-gimsel-test-site 
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La roca cristal·lina de la zona de 
Grimsel, s’ha considerat durant 
molt de temps com a “Massís”, un 
gran bloc cristal·lí basal empès a 
través dels sediments 
suprajacents. No obstant d’això, 
observacions recents en el túnel 
ferroviari de Lötschberg indiquen 
que és, de fet, una làmina massiva 
penetrada, que cobreix els 
sediments en algunes àrees.  
En la fase d’aixecament – que 
contínua produint-se amb un ritme 
al voltant de 0,5 a 0,8 mm per any 
– les juntes de tensió amb els seus 
cristalls, coneguda com “cova de 
vidre” (Vegeu Figura 9), van ser 
formats fa uns 16 milions d’anys. 
No obstant d’això, actualment les condicions de les proves realitzades en el laboratori 
de Grimsel són favorables, ja que conté zones de roca homogènia relativament 
tranquil·la, així com zones molt fracturades amb zones aqüíferes (zones de cisalla, 
fractura, lampròfir i dics aplítics) i absència de minerals precipitats en la zona de prova.  
La mineralogia en la zona del laboratori subterrani de Grimsel ve donada per la taula 8 
(Soler i Mäder, 2010). El granit està compost de quars, albita, feldspat potàssic, 
flogopita (biotita) i moscovita.  
 
 
2.6 Plomall híper-alcalí 
 
La principal informació presentada en aquest capítol està extreta de l’article publicat 
per Soler i Mäder (2007). 
D’acord amb Soler i Mäder (2007), la hidratació del ciment Portland és un procés 
complex, el qual consisteix en una sèrie de successives reaccions químiques. Les 
principals reaccions resultants de la combinació d’aigua i guix del ciment Portland són: 
2 Ca3SiO5 + 7 H2O ⇔ Ca3Si2O3(OH)8 + 3 Ca(OH)2                                                                    (1)  
     alita                          C-S-H            portlandita  
 
2 Ca2SiO4 + 5 H2O ⇔ Ca3Si2O3(OH)8 + Ca(OH)2                                                                       (2) 
     bel·lita                        C-S-H           portlandita 
 
Ca4Al2Fe2O10 + 7 H2O ⇔ Fe2O3 + Ca3Al2(OH)12 + Ca(OH)2                                                     (3)  
     ferrita                                  hidrogranat     portlandita 
Figura 9. Cristalls de roca formats 
principalment per quars (sílice).Formes 









CaO + H2O ⇔ Ca(OH)2                                                                                                              (4)  
                    portlandita 
 
Ca3Al2O6 + 3 CaSO4⋅2H2O + 26 H2O ⇔ [Ca3Al(OH)6⋅12H2O]2(SO4)3⋅2H2O                               (5) 
aluminat             guix                                          ettringita 
 
[Ca3Al(OH)6⋅12H2O]2(SO4)3⋅2H2O + Ca3Al2O6 + 4 H2O ⇔3[Ca2Al(OH)6⋅2H2O]2SO4⋅2H2O        (6) 
                 ettringita                        aluminat                          monosulfat 
 
La interacció entre les aigües subterrànies i el ciment dona lloc a la formació de 
solucions amb pH elevats (pH 12,5 – 13,5), que poden reaccionar amb la roca hoste 
del dipòsit i canviar les seves propietats físiques i químiques.  
La evolució de la composició química de les solucions que s’esdevenen de la 
degradació del ciment en contacte amb les aigües subterrànies es caracteritza per 
l’existència de tres etapes (Berner, 1988, 1992).  
 Primera etapa: la composició de la solució està dominada per la dissolució dels 
hidròxids alcalins en el ciment, donant un pH inicial aproximadament de 13,5. 
 Segona etapa: està dominada per la dissolució de Ca(OH)2  (portlandita) donant 
un pH al voltant de 12,5. 
 Tercera etapa: es caracteritza per la dissolució de les fases de CSH (silicats de 
calci hidratats).                           
 Finalment, les diferents fases de CSH es dissolen com a katoite, ettringite i gibbsite 
secundària. El valor del pH disminueix a valors normals en les aigües subterrànies. 
 
Les solucions híper-alcalines associades a les dues primeres etapes són químicament 
agressives. És a dir, són molt lluny de l’equilibri respecte a la dels minerals de les 
formacions en la roca hoste. Per això, poden induir la dissolució i precipitació de fases 
minerals diferents. La durada de les diferents etapes depèn de la quantitat del ciment i 
en el flux de l’aigua subterrània que circula pel sistema. Aquestes alteracions poden 
ser importants canvis significatius en la porositat i en la permeabilitat de la roca.   
La dissolució dels silicats del ciment i de la roca del voltant i precipitació dels minerals 
secundaris potencials en el model és mostren en la taula 1.  
 








Minerals òxids  
Brucita Mg(OH)2 
Gibbsita Al(OH)3 



















2.7 Long-Term Cement Studies (LCS) 
 
El projecte LCS va ser proposat per primer cop en el projecte HPF (Hyperalkaline 
Plume in Fractured rock experiment) a l’abril de 2003, a Lió. Allà, la necessitat bàsica 
per a estudis posteriors relacionats amb ciment en qüestions relacionades a la 
producció del plomall híper-alcalí, va donar èmfasi en experiments de camp in situ amb 
condicions de contorn realistes i escales de temps més llargues. 
 En concret, els objectius del LCS són: 
 Tancar el cercle de treball de laboratori (Figura 10) – experiments in situ – 
modelat – estudis anàlegs naturals, que dona lloc a una comprensió del 
sistema de les implicacions de les interaccions de lixiviats de ciment en el 
dipòsit. 
 Proporcionar una base ferma per a la modelització del transport reactiu i que 
demostra la capacitat de conciliar i predir els processos pertinents.  
 Interpretació del experiment sota condicions realistes a llarg termini, 
possiblement amb una font sòlida dels lixiviats de ciment. 
 Millorar la comprensió mecanicista (per experiments i/o modelat) fins al punt en 
que totes les organitzacions participants podin abordar els seus propis 
problemes específics de l’emplaçament i disseny específic. 




Figura 10. Cercle tancat de treball (Alexander et al., 1998) 
 
2.7.1 Concepte experimental 
 
En el marc del projecte GTS-LCS (Grimsel Test Site- Long Term Cement Studies), un 
experiment in situ al voltant de 5 anys de duració que va iniciar-se en 2009 en el 
laboratori subterrani de Grimsel (Suïssa). L’objectiu ha estat l’estudi de les interaccions 
entre l’agua-ciment-roca i els seus efectes sobre les propietats del flux de l’aigua i el 
transport de soluts. Peces cilíndriques de ciment Portland Ordinari van ser col·locades 
en un pou d’interacció amb una fractura F16 (pou d’emplaçament). Els altres dos pous 
(anomenats pou d’observació i pou d’extracció) van ser col·locats a 0.5 i 1 metre del 
pou d’emplaçament (Figura 11). Un quart pou (07,001) mal connectat hidràulicament  a 
la resta de pous no es té en compte en els càlculs. L’aigua subterrània de Grimsel es 
va distribuir i injectar pel pou d’emplaçament. L’aigua s’extreu pels pous d’observació i 
d’extracció, quedant així enregistrades les composicions químiques de les diferents 
solucions. Les concentracions elevades de pH i de solut que corresponen al reflex de 
la interacció amb el ciment, s’observen en els pous d’observació i d’extracció desprès 
de l’inici de la injecció en el pou d’emplaçament. 
Abans de l’experiment, s’ha realitzat un assaig de traçadors per a caracteritzar les 
propietats del flux i de transport en la roca al voltant de les 3 perforacions 
experimentals. Aquesta tesina informa sobre la interpretació del model de l’assaig de 
traçadors 09-03 (uranina). Aquests càlculs s’han realitzat per mitjà d’un model en dos 
dimensions (pla de la fractura), incloent les tres perforacions corresponents 
(emplaçament, observació i extracció).  
Posteriorment, a partir de l’assaig de traçadors, la modelització del transport reactiu 
tracta d’aconseguir quins són els minerals que es dissolen i quins minerals precipiten 
al llarg de la fractura durant 5 anys que va durar l’experiment in situ, i avaluar els 
possibles canvis de porositat. En aquesta part de l’estudi els càlculs s’han realitzat per 
mitjà d’un model unidimensional (pla de la fractura), incloent únicament el pou 
d’emplaçament.  
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Per últim, s’ha realitzat la combinació dels dos models, és a dir, la modelització del 
transport reactiu per tal de visualitzar els minerals que es dissolen i quins minerals 
precipiten al voltant de les 3 perforacions al llarg dels 5 anys de l’experiment. Avaluant 
la variació del pH al llarg del pla de la fractura i possibles canvis de porositat en dues 
dimensions. 
 
Figura 11. Disposició de l’experiment. Tres pous (emplaçament, observació, extracció) 



















Actualment en el laboratori subterrani de Grimsel –Grimsel Test Site– proporciona un 
entorn anàleg a la d’un emplaçament d’un dipòsit subterrani geològic, de tal manera 
que permet la modelització en condicions totalment realistes. El projecte LCS (Long-
Term Cement Studies) què es desenvolupa en el laboratori pot caracteritzar-se en un 
experiment de camp in situ amb condicions de contorn realistes, centrant el seu 
principal estudi en la producció del plomall híper-alcalí degut al ciment com a mesura 
de segellat de les fractures del dipòsit subterrani. 
L’objectiu general d’aquest estudi és analitzar els resultats de l’experiment de l’assaig 
de traçadors per caracteritzar les propietats inicials de flux i de transport de la roca al 
voltant dels pous experimentals. Aquest estudi informa sobre la interpretació del model 
de l’assaig de traçadors 09-03, per mitjà de models numèrics per investigar les 
interaccions entre aigua-roca-ciment i els seus efectes sobre les propietats del flux de 
l’aigua i el transport de soluts, i avaluar els possibles canvis de porositat i permeabilitat 
de la roca hoste. El treball està basat en els càlculs preliminars de Soler i Mäder 
(2007,2010). 
Una anàlisi de sensibilitat mitjançant canvis en els paràmetres de flux com la 
permeabilitat, el gradient hidràulic, la dispersivitat o el coeficient de difusió en els 
càlculs realitzats inicialment en l’assaig de traçadors amb la finalitat d’obtenir els 
paràmetres de transport. D’aquesta manera un domini bidimensional permet fer una 
interpretació de l’evolució de les concentracions en els 3 pous experimentals, així com 
capturar els canvis en la porositat i la permeabilitat. A partir dels paràmetres de 
transport, una anàlisi mitjançant canvis en la temperatura, en els valors de la velocitat 
del flux i la composició de la solució (incloent els efectes de la utilització de ciment), 
per mitjà d’un model numèric del transport reactiu amb la finalitat d’avaluar els minerals 
que es dissolen i els minerals que precipiten i on ho fan al llarg de la fractura, pel que 
fa a la durada de l’experiment.  
D’aquesta manera, l’objectiu principal esdevé la simulació de l’alteració en la fractura 
amb la finalitat d’estudiar els minerals precipitats i dissolts al llarg de la fractura i el 
domini d’un pH elevat, així com avaluar les possibles conseqüències d’aquests canvis 












Inicialment, a partir de models numèrics és simula l’assaig de traçador 09-03. Les 
dades experimentals obtingudes en el laboratori s’han utilitzat per a calibrar la 
modelització d’aquest primer experiment en dues dimensions, suposant el gruix de la 
fractura d’1 mm. Per tal d’obtenir un modelatge amb resultats anàlegs als del 
experiment s’han escalat les propietats establertes com és la porositat tenint en 
compte la quantitat total d’aigua en el sistema de circulació (tanc, tubs, bretxa). Obtenir 
principalment la simulació i el càlcul del flux inicial, és a dir, els paràmetres de flux. 
Un cop calibrat l’assaig de traçadors en el modelatge bidimensional, una segona 
modelització numèrica en una fase de transport reactiu, s’apliquen els paràmetres del 
flux inicial obtinguts anteriorment. Aquesta segona fase de l’experiment no ha estat 
calibrat i s’han fet canvis en la temperatura i en la composició de la solució, incloent en 
aquesta fase de l’experiment els efectes de la utilització del ciment, així com la 
mineralogia dissolta o bé precipitada al llarg de la fractura  
Els models numèric han de simular els processos de flux d’aigua i transport de soluts i 
(per l’experiment de ciment) reaccions químiques.  Els càlculs del flux i del transport de 
traçadors és van realitzar utilitzant el programa Retard-CodeBright (Olivella et al., 
1996; Saaltink et al., 2004), que utilitza una discretització espacial d’elements finits. 
 
4.1 Descripció del flux i del codi de transport del solut 
 
Pel que fa al flux, el codi resol el balanç de massa total de l’aigua i de l’aire, així com el 
balanç de l’energia total. En el càlcul que aquí es presenta són condicions 
completament saturades i es considera una temperatura constant. Es va calcular el 





(∇𝑃 − 𝜌𝒈)                                                          (1) 
 
q és la velocitat de Darcy (m3/m2/s), k és la permeabilitat (m2), µ és a viscositat 
dinàmica (8,9x10-4 Pa a 25°C), P és la pressió (Pa s), 𝜌 és la densitat de l’aigua i g és 
un vector de l’acceleració per la gravetat (g=9,8 m/s2). 
Pel que fa al transport de soluts, el codi resolt el balanç de massa de soluts (equació 
d’advecció-dispersió), què té la següent forma 







                                          (2) 
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on és la porositat, Ci és la concentració de l’espècie i en solució (mol/m
3) i D és el 
coeficient combinat de dispersió-difusió (m2/s). D és defineix com la suma de la 
dispersió mecànica o cinemàtica Ddis i el coeficient de difusió de porus Dp. 
 
D = Ddis + Dp                                                       (3) 
 






























                                 (4) 
on L i T  són les dispersivitats longitudinals i transversals (m), i v correspon a les 
velocitats lineals (v=q/

4.2 Descripció del flux i el codi de transport reactiu 
 
El codi de transport reactiu Retraso (Saaltink et al., 2004), resol numèricament les 
equacions de conservació de massa de solut per cada component químic en el 
sistema. Per als càlculs realitzats en aquest estudi, aquestes equacions ha de ser de 
la forma 
 







           𝑗 = 1, … , 𝑁𝑐               (5) 
                  
on Uj és la concentració total en la solució del component o espècie primària j,  és la 
porositat, t és el temps, D és el coeficient dispersió-difusió combinat (Eq.3), q és el flux 
de Darcy (Eq.1), Rj és el valor total de reaccions que afecta a un component j i Nc és el 
nombre de components químics. El valor total de reaccions per components j, rm, ve 











                                                (6) 
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on rm és la velocitat de precipitació (rm>0) o dissolució (rm<0) del mineral m per unitat 
de volum de roca, vmj és el nombre de mols de j per mol de mineral m (coeficient 
estequiomètric) i Nm és el nombre de minerals 
Pel tal de descriure com el terme de concentració Uj és tractat en Retraso, és útil 
entendre els conceptes d’espècies primàries i secundàries. El nombre total d’espècies 
en solució (Ntot), es pot distribuir entre les espècies primàries Nc (també anomenats 
components) i les espècies secundàries Nx. El nombre d’espècies primàries, què és el 
nombre de components químics independents en el sistema, ve donat pel nombre total 
d’espècies menys el nombre d’equilibris químics independents relatius a ells. Les 
diferents relacions d’equilibri es poden descriure com la producció o la destrucció d’un 
mol d’espècie secundària, i venen donades de la forma 
 
𝐴𝑖 ↔ ∑ 𝑣𝑖𝑗
𝑁𝑐
𝑗=1 𝐴𝑗          (𝑖 = 1,2, … 𝑁𝑥)                                    (7) 
 
on 𝐴𝑖 i 𝐴𝑗 són les fórmules químiques de les espècies primàries i secundàries 
respectivament, i 𝑣𝑖𝑗 és el nombre de mols de l’espècie primària j en un mol de 
l’espècie secundària i. Els equilibris químics proporcionen un enllaç algebraic entre les 
espècies primàries i les secundàries a través de la llei d’acció de masses per a cada 






𝑗=1  (𝑖 = 1,2, … 𝑁𝑥)                                (8) 
 
on 𝐾𝑖 són les constants d’equilibri de la reacció (10), i 𝛾𝑗 i 𝛾𝑖 són els coeficients 
d’activitat de les espècies primàries i secundàries, respectivament. Els coeficients 




















                                                      (10) 
 
on Z és la càrrega iònica i I és la força iònica. El paràmetre 𝑎𝑖  és la mida iònica i està 
inclòs a la base de dades termodinàmiques (Eq3nr data base, Wolery et al., 1990). Els 
paràmetres A, B i b depenen de la temperatura i són tabulats en Helgeson i Kirkham 
(1974). 
La expressió 












                                                    (11) 
defineix la concentració total en solució U  
 
Les reaccions minerals es descriuen usant les lleis de velocitat cinètica, àrees inicials 
de superfície mineral i diversos paràmetres de velocitat de reacció que ha de ser 
subministrada per l'usuari com a entrada. En aquest conjunt de simulacions, les lleis 
de velocitat de reacció que s'han utilitzat són de la forma 
 




𝑛 𝑓𝑚(∆𝐺)                                    (12)  
 
on 𝑟𝑚 és la velocitat de reacció per a un mineral en unitats de mol/m
3roca/s, 𝐴𝑚 és 
l’àrea de la superfície del mineral (m2/m3roca), 𝑘𝑚 és la constant de velocitat de a 
reacció (mol/m2/s) a una temperatura d’interès, 𝑎𝐻+
𝑛  és el terme que descriu l’efecte del 
pH sobre la velocitat en estat de saturació de la solució. La funció 𝑓𝑚(∆𝐺) ve donada 
de la següent forma 
 
                                                      𝑓𝑚(∆𝐺) =  |𝑒𝑥𝑝 (
∆𝐺
𝑅𝑇
) − 1| =  |
𝐼𝐴𝑃
𝐾𝑒𝑞
− 1|                                (13) 
 
on (∆𝐺) és l’energia de Gibbs de la reacció (J/mol), R és la constant dels gasos, T és 
la temperatura (K), IAP és el producte d’activitat iònica de la solució respecte al 
mineral, i Keq és la constant d’equilibri (producte d’activitat iònica en equilibri). El terme  
sgn en l’Eq. (12) dóna el signe de l’expressió; la velocitat és negativa per a dissolució i 
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5. MODELITZACIÓ 2D DE L’ASSAIG DE TRAÇADORS 09-03 
 
5.1 Característiques i preparació 
 
En l’assaig de traçadors, l’aigua subterrània de Grimsel que conté el traçador (uranina, 
concentració C0 = 3,46 mg/L) va estar circulant en el pou d’emplaçament durant 43 
dies (índex d’injecció del flux zero). Desprès la circulació del flux va continuar sense 
traçador. L’aigua s’extreu en els pous d’observació i d’extracció. El cabals van ser de 
0,05 ml/min i 4,5 ml/min en el pou d’observació i d’extracció respectivament (Rüedi i 
Kontar, 2012). El model considera un domini de 5m x 5m de dues dimensions (la 
fractura), incloent les 3 perforacions (Fig. 12). Es van considerar dues zones de 
fractura una interna (FracturaInner) i l’altra externa (FracturaOuter). La malla 
d’elements finits és més fina a la zona de la fractura interna, on la major part del 
transport de soluts es va dur a terme. Pel que fa a les condicions de contorn, tots els 
límits exteriors tenen una pressió del flux nul·la i considerat un flux de traçador 
purament advectiu dins i fora del domini. El model no s’ha adreçat a l’efecte de 
heterogeneïtat de la permeabilitat en aquests tipus de fractures (Soler et al., 2006). 
 
Figura 12. Domini bidimensional dels càlculs (5m x 5m, que inclou la fractura i les 3 
perforacions (emplaçament –superior dret; observació –mitjà; extracció –baix 
esquerra). 
La figura 13 mostra les geometries dels pous implementades en el model amb la malla 
d’elements finits. Tota la circulació del pou i l’espai d’extracció ocorre a l’interior d’un 
cilindre simulat que redueix l’espai obert (bretxa). L’aigua només ocupa l’espai estret 
entre el cilindre fictici i la paret del pou. La porositat de la bretxa és igual a 1 (espai 
obert), però ha estat escalada en el model 2D, tenint en compte la quantitat total 
d’aigua en el sistema de circulació (tanc, tubs, bretxa). Les porositats de la bretxa en el 









model,  bretxabretxa                                       (14) 
 
on el volum de la bretxa es refereix al volum de l’espai de separació travessat per la 
fractura. La fractura és suposada amb un gruix d’1 mm (Lanyon i Giroud, 2015). El 
model també suposa la presència d’una pell (8 cm de radi) al voltant dels pous de 
sondeig, segons els càlculs reportats per Lanyon i Giroud (2015). La taula 1 mostra els 
paràmetres de flux i les dimensions dels pous. 
El model considera que el traçador va ser distribuït a través del pou d’emplaçament 
durant tot el període simulat (69 dies). No obstant d’això, el traçador va estar circulant, 
en realitat, durant 43 dies. Les concentracions del traçador calculades en els diferents 
pous de sondeig es van corregir després de t = 43 dies, utilitzant 
 
dttcorrt CCC 43,                                                     (15) 
 
Per a correccions similars veure per exemple Russo (2002) o Cihan i Tyner (2011). 
 
     Pou d’emplaçament                 Pou d’obervació                    Pou d’extracció 
Ciment Bretxa pou d’emplaçament Pell pou d’emplaçament Bretxa pou 
d’observació Pell pou d’bservació Bretxa pou d’extracció  Pell pou d’extracció 
Figura 13. Detall de la malla d’elements finits de les 3 perforacions. Tots els pous 
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Taula 2. Característiques dimensionals dels tres pous implementats en l’estudi i els 
paràmetres de flux. 
 
Emplaçament Observació Extracció 
Coordenades 0,16; 0,55 m 0,0; 0,0 m 0,16; 0,55 m 
Longitud del pou 136 cm 99,3 cm 50,5 cm 
Radi 43 mm 43 mm 43 mm 
Radi intern 29,5 mm 40 mm 41 mm 
Ciment (gruix) 11,5 mm - - 
Bretxa (gruix) 2 mm 3 mm 2 mm 
Pell (gruix) 37 mm 37 mm 37 mm 


































El ciment pre-endurit encara no era present en el pou d’emplaçament en el moment de 
l’assaig de traçador. La zona del ciment es va incloure en el model (que s’utilitza en el 
modelatge desprès de la fase de reacció), però se li va assignar la porositat i una 
permeabilitat insignificant.  
Es van realitzar alguns canvis dels paràmetres de flux i transport pertinents (magnituds 
del gradient hidràulic, permeabilitats de les zones de la pell), a partir d’un cas inicial de 
referència. En el cas de referència (Taula 3), es van assignar valors comuns per als 
coeficients de difusió de porus (Dp), excepte per a la zona del ciment (porositat 
insignificant i difusió zero). Dispersivitats (αL = αT) van ser assignades d’acord amb la 
mida de la malla d’elements finits, per tal de complir amb els requisits numèrics (grid 
Peclet-number condition). És a dir, si la dispersivitat és més petita que la meitat de la 
mida d’un element finit (α<0,5L on L és la mida d’un element), hi hauran inestabilitats 
en el càlcul de les concentracions, causant oscil·lacions quan es dibuixa les 
concentracions versus l’espai, que no són reals. Per altra banda, amb una malla més 
fina els càlculs triguen massa temps, especialment en el transport reactiu. Per tant, no 
podem tenir dispersivitats petites, encara que fos necessari per tenir un bon ajust. 
La permeabilitat de la fractura es calcula a partir d’una transmissivitat de 3 x 10-9 m2/s 
(Rüedi, 2010; Lanyon i Giroud, 2015) i una obertura de la fractura d’1 mm (Lanyon i 
Giroud, 2015). Les permeabilitats de les zones de la pell al voltant dels pous de 
sondeig es basen en els valors adoptats per Watson et al. (2014). La porositat de la 
fractura es va assumir de 0,21, que va ser el valor obtingut a partir de la modelització 
d’un experiment en el projecte HPF, Hyperalkaline Plume in Fractured Rock (Soler i 
Mäder, 2007). El gradient hidràulic en el cas de referència va ser d’1 m/m (de la part 
inferior esquerra a la superior dreta en el domini 2D), segons els càlculs anteriors de 
Lanyon i Giroud (2015). Aquest valor es va dur a terme mitjançant la fixació de les 








5.2.1 CAS 1 ( CAS DE REFERÈNCA) 
 
La figura 14 mostra les pressions d'aigua. Com l'aigua flueix seguint el gradient de 
pressió, es pot observar un flux natural d'aigua en direcció dreta superior. L'extracció 
crea un flux addicional cap al pou d'extracció. Les concentracions (figura 15) han 
arribat a una situació més o menys estacionari. Mostra un plomall de traçador cap al 
pou d'extracció, seguint el flux d'aigua. La dispersió i difusió fa que les concentracions 
disminueixen aigües avall. Concentracions en el pou d'emplaçament (figura 16) 
canvien molt poc. La permeabilitat de la pell del pou d'emplaçament (3·10-15 m s-1, 
taula 3) és molt més baix que la de la fractura (3·10-13 m s-1). Això fa que l'aigua flueix 
principalment al voltant de la pell. Dins de la pell el flux és molt baix i el traçador només 
es transporta per la difusió, que és un procés de transport lent. De fet, quan es para la 
circulació (a 43 dies) gairebé tota la massa de traçador encara és al pou de 
emplaçament. Per tant, arriba molt poc traçadors als pous de observació i sobretot al 
d'extracció. El model simula bé les concentracions del pou d'emplaçament i del 
d'extracció, però subestima les del pou d'observació. 
Taula 3. Cas 1. Paràmetres de flux i transport per a les diferents zones del model. 




/s) Dispersivitats (m) k (m
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Figura 15. Cas 1. Concentracions de traçador per a C<0,1 mg/L en t = 69 dies 
(concentracions elevades al contorn del pou d’emplaçament). Les concentracions no 
han estat corregides per a una concentració zero de traçador en el pou d’emplaçament 






















Figura 16. Cas 1. Evolució del model i concentracions del traçador mesurats en els 3 
pous. 
 
5.2.2. CAS 2 
 
Els paràmetres de flux i de transport són els mateixos que en el cas 1 (Taula 3), 
excepte pel gradient hidràulic que, en aquest cas correspon a 0 m/m.  
La figura 17 mostra les pressions d’aigua. No hi ha un flux d’aigua natural i només hi 
ha un flux causat pel bombeig al pou d’extracció. El plomall de traçadors (figura 18) i 
els resultats de les corbes d’arribada no són molt diferents que els del cas 1.  
Per tant, podem dir que el flux de l’aigua és dominat per bombeig i el flux natural no té 


































Dades mesurades  
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Taula 4. Cas 2. Paràmetres de flux i transport per a les diferents zones del model. 




/s) Dispersivitats (m) k (m
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Figura 17. Cas 2. Pressions d'aigua en estat d'equilibri en el domini. 
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Figura18. Cas 2. Concentracions de traçador per a C<0,1 mg/L en t = 69 dies. 
(concentracions elevades al contorn del pou d’emplaçament). Les concentracions no 
han estat corregides per a una concentració zero de traçador en el pou d’emplaçament 
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5.2.6. CAS 3 
 
Els paràmetres de flux i de transport són els mateixos que en el cas 1 (cas de 
referència), però la permeabilitat de la pell en el pou d’emplaçament s’ha augmentat a  
10-14 m2 (Taula 5, en el cas 1 era de 3 x 10-15 m2).  
La figura 22 mostra les concentracions en el pou d’emplaçament, les quals baixen més  
que en el cas 1 i 2, i les concentracions en els altres pous són més altes. Aquest 
efecte és degut a la permeabilitat de la pell, és a dir, com ara és més permeable hi ha 
més flux d’aigua i per tant més advecció i dispersió. Com a conseqüència el traçador 
es mou més per la pell. 
 
Taula 5. Cas 3. Paràmetres de flux i transport per a les diferents zones del model. 




/s) Dispersivitats (m) k (m
2
) C0 (Bretxa empl.) 

















































































Figura 21. Cas 3. Concentracions de traçador per a C<0,1 mg/L (superior) i C<1 mg/L 
(part inferior) en t = 69 (concentracions de traçador molt altes prop del pou 
d’emplaçament). La figura de la part inferior mostra en detall el pou d’emplaçament. 
Les concentracions no han estat corregides per a una concentració zero de traçador 
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5.3 Discussió dels resultats 
 
En els càlculs realitzats en dues dimensions s’ha suposat una fractura homogènia i 
isòtropa, i explícitament inclosos els pous d’emplaçament, d’observació i d’extracció. 
Aquests càlculs no van abordar l’efecte de l’heterogeneïtat de la permeabilitat en 
aquest tipus de fractures. 
Els resultats de l’anàlisi de sensibilitat ha estat reflectit en els tres casos, en què 
l’evolució de les concentracions de traçador en els tres pous ha estat raonablement 
satisfactori. En els tres casos la baixa permeabilitat de la pell ha afectat als pous 
d’emplaçament i d’observació. Per altra banda, el gradient hidràulic no té cap efecte 
sobre els resultats en l’assaig de traçadors com es reflecteix en els casos 1 i 2, on la 
diferència entre ambdós és el gradient hidràulic. Per tant, aquests resultats (sense 
gradient hidràulic i pell només al pou d’emplaçament) han estat aplicats en el càlcul del 
flux inicial per a la fase de transport reactiu de l’experiment in situ unidimensional, és a 
dir, el cas 1 ha estat l’assaig amb els resultats més satisfactoris per a la continuació 
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Inicialment es va intentar simular l’assaig de ciment amb la mateixa malla de l’assaig 
de traçador, però no va resultar òptim, ja que trigava dies per calcular hores del model. 
A més a més, les concentracions de minerals properes al pou d’emplaçament eren 
molt irregulars, perquè alguns d’aquests precipiten en bandes molt fines (vegeu figura 
23), que només podrien representar-se amb una malla molt fina amb mida d’elements 
finits de pocs mil·límetres. Això restringeix el model perquè el temps de càlcul és molt 
elevat.  
No obstant d’això, s’ha optat per fer una combinació de dues simulacions: 
1. Modelització unidimensional que ens permet simular amb una malla molt fina la 
pell del pou d’emplaçament i obtenir la química de l’aigua. 
2. Modelització bidimensional que a partir de la química de l’aigua calculada en el 




Figura 23. Model 2D. Pou d’emplaçament, precipitació de flogopita (temps calculat de 
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6.2 MODELITZACIÓ UNIDIMENSIONAL, TRANSPORT REACTIU 
 
6.1.1 Característiques i preparació 
 
L’objectiu dels càlculs unidimensionals del transport reactiu és fer una anàlisi dels 
possibles efectes de la ploma d’alt pH, a partir dels resultats obtinguts en el cas de 
referència (cas 1) del model bidimensional. Els càlculs realitzats corresponen només al 
pou d’emplaçament. La longitud del domini unidimensional és de 0,08 m, tenint en 
compte en aquest domini ciment, bretxa, pell i fractura interna (Figura 24). Inici de 
l’experiment va ser el 17/08/2009 i s’han realitzat els càlculs durant un temps 
aproximat de 5 anys (1861 dies), constants d’equilibri químic per a una temperatura 
constant igual a 15ºC i un coeficient de difusió de 2 x 10-12 m2/s en el ciment, 1 x 10-5 
m2/s en la bretxa (és un coeficient molt alt que implica una barreja pràcticament 
perfecta i una concetració homogènia en la bretxa) i 1x 10-9 m2/s en la pell, a partir 
d’un coeficient de difusió efectiu (De=10-10 m2/s). Una dispersivitat de 0,002 m en el 




Figura 24. Domini unidimensional dels càlculs (longitud de 0,08 m del pou 
d’emplaçament).  
 
La malla és més refinada en aquest cas fins a 0,1 mm, què  sols cobreix la pell fins a 
0,08 m. La porositat real és de 0,5 en el bretxa i en el ciment, però ha estat escalada 
en el model unidimensional, tenint en compte la quantitat total d’aigua (Taula 6) en el 
sistema de circulació. En el cas del ciment s’ha calculat de la mateixa manera que per 
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on a correspon al interval de longitud del pou. En el cas de la bretxa el càlcul de la 




model,  bretxabretxa                                   (17) 
 
La porositat de la fractura és de 0,21 (Soler i Mäder,2007; Soler et al.,2006). 
 
Taula 6. Porositats escalades al model i volums calculats de la bretxa i del ciment per 
al pou d’emplaçament  
Pou d’emplaçament Volum (m
3
) Volum aigua (m
3
)  model 
Bretxa 5,27788E-07 1,164E-03 2,2054E+03 
Cement 2,54705E-06 8,787E-04 3,4500E+02 
 
S’ha realitzat els càlculs per a un model combinat en el que tenim tres intervals de 
temps, havent així una difusió i dues injeccions amb diferents cabals d’injecció en el 
pou d’emplaçament (Taula 6). En els primers 431 dies hi ha una difusió en la pell i en 
l’últim element hi ha un flux d’entrada i de sortida que manté la concentració més o 
menys constant. Desprès, entre 431 i 653 dies, s’injecta en la bretxa un cert cabal. No 
hi ha flux d’entrada en l’últim element, només sortida (vegeu la figura 26). Per últim, 
entre 653 i 1861 dies, tenim un altre valor de cabal que s’injecta en la bretxa. Utilitzant 
els valors experimentals dels volums totals injectats (Fig. 25), en aquest cas els valors 
dels cabals en el temps en el pou d’emplaçament.  
 
Figura 25. Gràfic del pou d’emplaçament del cabal injectat (kg/s/mfractura) respecte el 
temps, de les dades experimentals, a partir del qual s’han extret els valor per al model 
unidimensional dels cabals en els diferents intervals de temps. Dibuix esquemàtic del 
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Taula 7. Paràmetres de flux del pou d’emplaçament en el model en els tres intervals 
de temps calculats. 
Temps (anys) q (kg/s/mfractura) 
 
1,18  0 Difusió 
1,79 0,003983333 Injecció Q1 










Figura 26. 1. Fase de difusió (no hi ha injecció); no hi ha flux en la pell i es fixa la 
composició química a la interfície fractura/pell. 2. Fase de injecció; flux radial en la pell, 
l’aigua de la fractura s’injecta en la bretxa i les condicions de contorn de tipus massa 
de sortida (cabal màssic = cabal d’aigua x concentració al contorn) a la interfície 
fractura/pell. En tot moment, en aquest model unidimensional, correspon al pou 
d’emplaçament. 
 
6.1.2 Composició mineralògica en la fractura i en el ciment 
 
La composició mineralògica inicial en la fractura en el model ve donada en la taula 8 
(Soler i Mäder, 2010). Les àrees de superfície dels minerals són proporcionals a la 
fracció volumètrica relativa (exceptuant la petita fracció de fins del granit de albita). Pel 
que fa als minerals secundaris, una àrea de superfície inicial igual a 10000 m2/m3 
s’assumeix quan el mineral secundari comença a precipitar. Aquesta gran àrea de 
superfície(taula 9), juntament amb les grans constants de velocitat, condueix a la 
ràpida precipitació/dissolució, és a dir, condicions molt properes de l’equilibri local pel 
que fa a aquestes fases. Els minerals secundaris potencials que es van tenir en 
compte en els càlculs venen donats en la taula 10.  
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             𝑉𝑓,𝑚𝑜𝑑𝑒𝑙 = 𝑉𝑓,𝑐𝑖𝑚𝑒𝑛𝑡 ×
𝑙𝑜𝑛𝑔𝑖𝑡𝑢𝑑
𝑜𝑏𝑒𝑟𝑡𝑢𝑟𝑎 𝑓𝑟𝑎𝑐𝑡𝑢𝑟𝑎
                                   (19) 
on   𝑉𝑓 és la fracció volumetria (volum de mineral per volum de medi) 












Quars 19 10730 
Albita 14 7920 
K-feldspat 15 8480 
Flogopita 9 5100 
Moscovita 22 12420 
Porositat 21 
  













Calcita 2,0 100000 
Portlandita 11,7 100000 
CSH-1.7 21,5 100000 
Ettringita 12,6 100000 
Monocarb. 2,3 100000 
Porositat 50 
  
Taula 10. Minerals secundaris potencials en el model. C-S-H ss es refereix a les fases 
discretes definides del ciment de solució sòlida C-S-H a partir del model per Kulik i 














Estilbita (Na, Ca)n(Si27Al9)O72·28H2O 
Gismondina Ca2(Si4Al4)O16·8H2O 
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Monocarb-Al10  Ca4Al2(CO3)(OH)12·5H2O 
 
 
6.1.3 Composició de la solució 
 
La composició inicial de l’aigua en els porus de la fractura ve donada en la taula 11. La 
composició de la solució d’alt pH correspon a una fase inicial en la degradació del 
ciment en contacte amb aquesta aigua subterrània de Grimsel. Aquesta solució està 
en equilibri amb portlandita i calcita, i subsaturada respecte a tots els minerals 
primaris, excepte per flogopita que es troba lleugerament sobresaturada. La 
composició inicial correspon a l’aigua subterrània de Grimsel (Mäder et al., 2006; 
Eikenberg et al., 1994) i es troba en equilibri amb la calcita.  
 
 
Taula 11. Composició inicial de l’aigua de Grimsel en els porus de la roca 
(concentracions total aquoses).  
 
Aigua de Grimsel 











Al 6,48E-07 Prehnita 3,66E-05 Monocarb-al10 
Na 5,74E-04  5,00E-02 
 
K 3,84E-06  5,52E-01 
 
Ca 1,40E-04  8,64E-04 Portlandita 
Mg 4,11E-07  1,78E-10 Flogopita 
CO3 1,77E-04 Calcita 2,17 E-04 Calcita 
SO4 5,74E-04  2,93E-03 Ettringita 
Cl 4,60E-04  1,00E-06 
 
Si 7,60E-05 Laumontita 1,42E-04 CSH-1667 
pH 9,84  13,84  
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6.3 Resultats 1D 
 
6.3.1 Concentració total dissolta de cada component i pH respecte les dades 
experimentals versus temps 
 
En aquest apartat podem observar els resultats d’una manera amplia, veure les 
primeres idees que ens donen aquests i comparar les dades mesurades de 
l’experiment amb el model realitzat. En la figura 28 podem veure l’aproximació de la 
modelització realitzada amb l’experiment in situ. 
La figura 27 mostra les gràfiques dels resultats obtinguts en el model tant en la bretxa 
com a la fractura. Les dades experimentals corresponen a les mesurades en la bretxa. 
S’observa en tots els components la fase de difusió durant els primers 1,18 anys, 
desprès durant la fase d’injecció la concentració dels components tant en la bretxa 
com en la fractura és mantenen pràcticament iguals fins als 5,1 anys.  
En la figura 27A i 28, el Cl en la bretxa baixa en la etapa de difusió (fins a 1,18 anys), 
que és per difusió cap al ciment (que té una concentració inicial menor). La 
concentració a la fractura és fixada pel flux d’aigua al voltant del contacte pell/fractura. 
Durant l’etapa d’injecció (desprès de 1,18 anys) ràpidament la concentració de Cl puja 
a la concentració injectada (que té la mateixa composició que l’aigua inicial en la 
fractura). Significa que s’injecta aigua amb un cabal prou fort per no tenir un efecte 
observable de la difusió. Pels altres components passa el mateix, però també poden 
precipitar/dissoldre minerals. Durant l’etapa d’injecció les concentracions dels elements 
químics reactius tornen a les concentracions inicials, que significa que 
precipiten/dissolen minerals. A més, les concentracions de la bretxa i del contacte 
pell/fractura són gairebé iguals, això vol dir que la química de l’aigua canvia més en la 
bretxa i no tant en la pell de la fractura.  
Si comparem les dades mesurades i calculades, observem que el model no s’ajusta 
molt bé, encara que les mesurades mostren molta disseminació.  
 
 Dades fractura 
 Dades bretxa 
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 Dades fractura 
 Dades bretxa 








Figura 27. Concentracions dels components (espècies primàries) en mol/l respecte el 
temps (anys). Diferenciem les concentracions obtingudes en el model al llarg del 
temps de la fractura i de la bretxa. 27 H) pH calculat en el model en la zona de la 




























































































Figura 28. Concentracions dels components dels resultats només obtinguts en la zona 
del gap. La línia correspon a les dades del model i el símbol a les dades mesurades.  
 
 
6.3.2 Concentració total dissolta dels components i pH al llarg del domini de 
les diferents fases del model 
 
Les espècies primàries considerades en el model són representades diferenciant les 
fases de difusió i d’injecció (Taula 12) al llarg del domini del model, és a dir, fins a 0,08 
metres en el qual s’inclou el ciment, la bretxa i la pell.  




Injecció Q1 (q=0,00398 kg/s/mfractura) 1,79 
Injecció Q2 (q=0,00098 kg/s/mfractura) 5,10 
 
La figura 29 mostra els mateixos fenòmens explicats en el capítol anterior i un 
important efecte en l’espai. Els soluts es difonen cap al ciment o la bretxa, depenent 
qui té la concentració més alta. Durant la etapa d’injecció (1,79 i 5,1 anys) les 
concentracions no canvien en la pell de la fractura, pel que s’observa que la química 
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La concentració del calci (figura 29B) en el ciment puja molt en la etapa d’injecció (fins 
5,1 anys) i disminueix la seva concentració en la bretxa, ja que trobem la calcita 
precipitada. Durant la etapa de injecció les concentracions del elements químics més 
reactius no tornen a les concentracions inicials, degut a la precipitació o la dissolució 
de minerals i d’aquesta manera podem saber on ho fan. 
 
 Inicial 
 1,18 anys 
 1,79 anys 










































































































 1,18 anys 
 1,79 anys 




Figura 29. Concentracions de les espècies primàries i del pH en el domini (0,08m) en 
els intervals de temps considerats. Diferenciem les tres zones del domini del ciment 
(0,0295 a 0,041 m), el bretxa (0,041 a 0,043 m) i la pell (0,043 a 0,08 m)   
 
6.3.3 Quantitat total de mineral precipitat/dissolt al llarg del domini del model 
 
 Precipitació (+)/ Dissolució (-) del mineral 
Hi un front de dissolució de la portlandita (Fig. 30A), que en 5,1 anys ha avançat 
aproximadament 1mm. El CSH 1667(Fig. 30D)  també dissolt però en un front que 
avança més lentament.  
 Ciment: la composició de la solució està dominada per la dissolució dels hidròxids 
alcalins en el ciment, donant un pH inicial aproximadament de 13,5. 
 Contacte ciment/bretxa: està dominada per la dissolució de Ca(OH)2  
(portlandita) donant un pH al voltant de 12,5. 
 Pell de la fracrura: es caracteritza per la dissolució de les fases de CSH (silicats 
de calci hidratats).                           
Durant la fase de difusió precipiten en la pell de la fractura ettringita, tobermorita, 
prehnita i els silicats (K-feldspat, moscovita, albita i quars). Durant la fase de injecció la 
situació geoquímica canvia. Es dissolt CSH 1667 i ettringita precipita en el ciment, a 
més a més, precipiten calcita i flogopita. El monocarb-Al10 gairebé no precipita. 
K-feldspat i Albita són els minerals primaris més reactius. És dissolen sempre lluny de 
les condicions d’equilibri (Fig. 30I i 30K). Quars i Moscovita també es dissolen, però la 
magnitud d’aquests són molt més petites. La Flogopita és troba en la interfase de la 
bretxa/pell de la fractura precipitat (vegeu la figura 30H).  
La figura 30E veiem com la calcita precipita en el interior de la bretxa. Aquest resultat 
el veiem reflectit en l’apartat anterior (Figura 29B i 29C) on s’observa la disminució de 
les concentracions de Ca i CO3 en la bretxa en la fase final de l’experiment degut a la 
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Hi ha una zona de fases secundàries ben definit que és desenvolupen al llarg de la pell 
de la fractura. Les fases secundaries precipitades en el model són la prehnita i la 
tobermorita (CSH). Quant als minerals secundaris, en una etapa primerenca en una 
zona més propera de a la bretxa on precipita la tobermorita i una zona  més llunyana 
on la precipitació és dominada per la prehnita, encara que també hi ha una precipitació 
menor de la tobermorita. Durant les etapes posteriors, la tobermorita és dissolt i és 
substituïda per la prehnita (vegeu les figures 30.F i 30.G). 
La ettringita i el monocarb_al1 es troben acoblats (Fig. 30B i 30.D), la dissolució del 
monocarb_al1 en el ciment comporta la precipitació de la ettringita, això és degut als 
sulfats.  
 1,18 anys 
 1,79 anys 

































































































































































Interpretació d’Experiments d’Interacció entre Ciment i Granit al Laboratori Subterrani de Grimsel 
49 
 
 1,18 anys 
 1,79 anys 
 5,1 anys 
 Bretxa 
  
G)  H) 
  
I)  J) 
  
K)  L) 
Figura 30. Fracció volumètrica de mineral precipitat (+) i dissolt (-) al llarg del domini. 
Diferenciem les tres zones del domini del ciment (0,0295 a 0,041 m), la bretxa (0,041 a 









































































































































































En la figura 31 mostra la variació de la porositat al llarg del temps. Les solucions híper-
alcalines associades a les dues primeres etapes són químicament agressives. És a dir, 
són molt lluny de l’equilibri respecte a la dels minerals de les formacions en la roca 
hoste. Per això, poden induir la dissolució i precipitació de fases minerals diferents. 
Aquestes alteracions donen lloc a canvis en la porositat i en la permeabilitat de la roca. 
S’observa un augment de la porositat dins dels ciment principalment per la dissolució 
de la portlandita i una mica per la de CSH. Durant la fase de difusió hi ha una baixada 
de la porositat per la precipitació temporal d’ettringita (Figura 30B) que desapareix 
durant la injecció. Durant la injecció la porositat baixa a la pell de la fractura a prop de 
la fractura per la precipitació de flogopita i calcita i puja més lluny per la dissolució dels 
silicats. Els canvis de porositat en la pell de la fractura no són molt alts (menys 1%). 
No obstant d’això, podria tenir efectes importants a escales de temps més llargs que 5 
anys. 
 
Figura 31. Variació de la porositat en el temps al llarg del domini. Diferenciem les tres 
zones del domini del ciment (0,0295 a 0,041 m), la bretxa (0,041 a 0,043 m) i la pell 
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6.4 MODELITZACIÓ 2D, TRANSPORT REACTIU 
 
6.4.1 Característiques i preparació 
 
En aquest apartat tractem la 
combinació de les dues 
modelitzacions anteriors, és a 
dir, la modelització 
unidimensional (1D radial) i la 
modelització bidimensional 
explicades en els capítols 7 i 5 
respectivament, sense gradient 
hidràulic (0 m/m). Per tant, 
l’aigua s’injecta en el pou 
d’emplaçament i s’extreu en els 
pous d’observació i d’extracció. 
El model considera un domini 
de 5m x 5m de dues 
dimensions, incloent la fractura i 
les 3 perforacions (Fig. 32).  
 
Continuem diferenciant dues zones de la fractura, una interna (FracturaInner) i una 
altra interna (FracturaOuter), tal i com s’ha realitzat en el model 2D de l’assaig de 
traçadors. 
L’aigua amb la química calculada en el model 1D radial s’injecta en el contacte de 
fractura/pell en el pou d’emplaçament. Per tant no fa falta la presència de la pell, fent 
què el radi del pou d’emplaçament tingui un valor de 0,08 metres.  
Els cabals d’extracció i de injecció del flux, han estat extrets de les dades 
experimentals mesurades en els pous. En el pou d’emplaçament s’ha distribuït el canal 




𝑙𝑖                                                (19) 
 
on 𝑙𝑖  és una longitud del contorn pell/fractura associada a nus  𝑖, que depèn de la malla 
(vegeu figura 33),  r  és el radi del pou d’emplaçament 0,08 m i qemplaçament correspon al 
Contacte fractura/pell  
del pou d’emplaçament 
Fractura interna 
Fractura externa  
Figura 32. Domini bidimensional dels càlculs. Malla de 858 nodes i 1606 elements 
triangulars. La geometria dels pous d’observació i d’extracció continua essent la 
mateixa que en el model 2D de l’assaig de traçadors, vegeu les figures 13 i 14; 
mentre que el pou d’emplaçament té la mateixa geometria però sense pell (radi del 
pou = 0,08m). 
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cabal mesurat en les dades experimentals. S’ha distribuït el cabal de manera 
homogènia al contacte fractura/pell, és a dir, el cabal Qi, representa el cabal en un nus 
d’aquest contorn (figura 33). 
Per tant, les noves dades del flux queden resumides en la taula 13. 
 
Figura 33. Malla d’elements finits del model (contacte fractura/pell). S’introdueix el 
valor de qemplaçament/2πr d’entrada i CodeBright ho multiplica per li. 
 
Taula 13. Cabals d’injecció (+) i d’extracció (-) en els pous d’emplaçament, observació 
i extracció del model. 
 
 
Emplaçament Observació Extracció 
∆T (dies) q (kg/s/mfractura) q (kg/s/mfractura) q (kg/s/mfractura) 
431 0,000792459 -0,000716667 -0,039053916 
222 0,000792459 -0,000716667 -0,02403332 
481 0,000195628 -0,000716667 -0,02403332 

























Figura 34. Gràfiques de les dades experimentals mesurades en els pous, d’on s’han 
extret els cabals per al model; i) pou d’extracció, ii) pou d’observació, iii) pou 
d’emplaçament. Inici el 17/08/2009 fins el 21/09/2014. 
 
 Paràmetres de transport per als pous d’extracció i d’observació 
 Ф Dp α 
Bretxa observació 1373,0 ∞ ∞ 
Bretxa extracció 612,0 ∞ ∞ 
Pell observació/extracció 0,21 1·10-9 0,01 
Fractura interna 0,21 1·10-9 0,10 
Fractura externa 0,21 1·10-9 0,50 
 
on Ф és la porositat, és a dir el volum d’aigua/volum de la fractura, Dp és el coeficient 
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6.5 Resultats 2D 
 
La figura 35 mostra la concentració total dissolta de les espècies primàries en el temps 
conjuntament amb les dades mesurades en l’experiment in situ, així com els valors de 
pH en la durada del experiment.  
La concentració del Cl (figura 35A) reacciona ràpidament als canvis de cabals del pou 
d’emplaçament i d’extracció (figura 34). Un cabal d’extracció més baix causa una 
concentració més alta, perquè hi ha més dissolució. Un cabal d’injecció més baix al 
pou d’emplaçament causa una concentració més baixa, perquè s’injecta menys solut. 
Es pot observar què les concentracions de Cl en el pou d’observació i d’extracció no 
canvien molt respecte a la concentració inicial en la fractura. Més o menys passa el 
mateix amb els altres elements reactius, que significa que la precipitació/dissolució de 
minerals no afecten molt la química de l’aigua, a excepció del CO3 i el pH. 
Comparant les dades mesurades i calculades, és difícil perquè les mesurades mostren 
molta disseminació. Sembla que els pHs calculats mostres més dilució que les dades 
mesurades. 
 Observació, mesurat 




 Injectat fractura/pell 
 Inicial 
  





































































Temps [anys] Temps [anys] 
Te ps [anys] Te ps [anys] 
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 Observació, mesurat 











Figura 35. Concentracions de les espècies primàries  en el temps en les tres 
perforacions (emplaçament, observació i extracció) i valors mesurats de l’experiment. 
40.H Valors del pH en els tres pous d’estudi en el temps i mesurats en l’experiment. 
 
La figura 36 mostra la concentració total de les espècies primàries en el temps final de 
l’experiment (5,1 anys), corresponents als resultats obtinguts en el model i una primera 
idea de les zones de precipitació i dissolució dels minerals en el domini. L’extracció 
crea un flux addicional cap al pou d’extracció, seguint el flux d’aigua.  
S’observen plomalls que ja no canvien en el temps (situació estacionaria). Hi ha un 
moviment del pou d’emplaçament cap al pou d’extracció. També hi ha molta 
dispersió/difusió, que fa que en general les concentracions no siguin molt diferents de 
les concentracions inicials més llunys del pou d’emplaçament. La forma del plomall 
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Cl [mol/L] Ca [mol/L] CO3 [mol/L] Al [mol/L] 
    
A) B) C) D) 
    
    
Si [mol/L] Na [mol/L] K [mol/L] pH 
    
E) F) G) H) 
Figura 36. Visualització bidimensional dels tres pous, emplaçament (superior dret), 
observació (mig) i extracció (inferior esquerre), la concentració dels components i la 
distribució del pH (H) desprès de 5,1 anys en el domini. 
 
La figura 37 mostra la quantitat total de mineral precipitat (+) i/o dissolt (-) en el temps 
final de l’experiment (5,1 anys), corresponent als resultats obtinguts en el model.  
Observem resultats similars als resultats obtinguts en el modelatge unidimensional. 
L’aigua que surt de la pell del pou d’emplaçament té un pH relativament baix (aigua de 
Grimsel, taula 11). 
Al centre del plomall precipita prehnita i dissolen els silicats (K-feldspat, moscovita, 
albita i quars). La calcita i la flogopita precipiten al marge del plomall. La tobermorita 



















    
A) B) C) D) 










    
E) F) G) H) 
Figura 37. Visualització bidimensional dels tres pous, emplaçament (superior dret), 
observació (mig) i extracció (inferior esquerre), i la precipitació/dissolució dels minerals 
desprès de 5,1 anys en el domini. 
 
Desprès del 5,1 anys d’experiments, la figura 38 mostra el volum sòlid de la fractura en 
el model. Com hem pogut observar en les figures anteriors no hi ha una diferència 
important de les concentracions, però si diferencia en el volum alterat. Al voltant dels 
pous d’extracció i d’emplaçament el volum sòlid de la fractura és més gran que a la 
resta del domini degut a la presència dels minerals precipitats. Com són en el pou 
d’emplaçament la calcita en major magnitud i la flogopita en el pou d’extracció, entre 
altes. Aquest fet dona lloc en el canvi de paràmetres com són la porositat i la 
permeabilitat de la roca.  




Figura 38. Visualització bidimensional dels tres pous, emplaçament (superior dret), 
observació (mig) i extracció (inferior esquerre), i el volum sòlid de la fractura desprès 




























S’ha modelitzat el flux i el transport de soluts conservatius per interpretar la prova de 
traçador 09-03 (uranina) a Grimsel, que es va dur a terme abans de la instal·lació del 
ciment pre-endurit en pou d’emplaçament. Els càlculs en dues dimensions van suposar 
l’existència d’una fractura homogènia i isòtropa, i van incloure explícitament els pous 
d’emplaçament, observació i extracció. Aquests càlculs no van abordar l’efecte de 
l’heterogeneïtat de la permeabilitat en aquest tipus de fractures. 
Els resultats de l’anàlisi de sensibilitat han estat reflectits en tres casos, en què 
l’evolució de les concentracions de traçador en els tres pous ha aproximat 
raonablement bé les mesures experimentals. Aquests han estat el casos 1, 2 i 3 
(vegeu les taules 3, 4 i 5). En els tres casos la baixa permeabilitat de la pell del pou ha 
afectat els pous d’emplaçament i d’observació. Per altra banda, el gradient hidràulic té 
molt poc efecte sobre els resultats en l’assaig de traçadors com es reflecteix en els 
casos 1 i 2. Aquests resultats, obtinguts en el cas de referència (cas 1), han estat 
aplicats en el càlcul del flux inicial per a la fase de transport reactiu de l’experiment  
(interacció entre el ciment pre-endurit i el granit fracturat de Grimsel). 
Pel que fa als aspectes numèrics, es va provar un model de dues dimensions incloent 
la pell del pou d’emplaçament, però els resultats no convergien, implicant la necessitat 
de fer una malla molt més fina i un temps de càlcul molt elevat. A més a més, el model 
també és troba restringit per la condició de grid Peclet-number. Si la dispersivitat és 
més petita que la meitat de la mida d’un element finit, hi hauran inestabilitats en el 
càlcul de les concentracions. No podem tenir dispersivitats petites, encara que fos 
necessari per tenir un bon ajust, ja que implicaria una malla molt més fina i raonable 
amb temps de càlcul enormes. Per tant, es va optar per la solució de fer una 
combinació d’un model unidimensional amb una malla més fina de la pell de la fractura 
en el pou d’emplaçament i un model bidimensional de la resta de la fractura, sense la 
pell del pou d’emplaçamentt. El model ha funcionat correctament. Tot i així, el model 
2D contínua sense poder tenir una dispersivitat petita.   
En el model unidimensional, el processos durant la fase de difusió són diferents de la 
fase de injecció. Durant la primera fase (difusió), el transport de soluts és únicament 
per difusió, Durant la posterior fase d’injecció, el flux advectiu correspon al cabal 
d’injecció en el pou.  Les concentracions dels elements químics reactius no tornen a 
les concentracions inicials de l’aigua de Grimsel que s’injecta, la qual cosa significa 
que precipiten/dissolen minerals.  
Els càlculs unidimensionals mostren en el ciment un front (± 1 mm en 5 anys) de 
dissolució de portlandita seguit per un front de CSH (encara més lent). S’observa un 
augment de la porositat dins del ciment, principalment per la dissolució de la 
portlandita i una mica per la de CSH. Durant la fase de difusió hi ha una baixada de la 
porositat, per la precipitació d’ettringita que desapareix durant la fase de injecció. 
Durant la darrera etapa, la porositat baixa prop de la pell de la fractura degut a la 
precipitació de flogopita i calcita, i puja més lluny per la dissolució dels silicats. Els 
canvis de la porositat en la roca (pell de la fractura) són petits (menys d’un 1%). No 
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obstant d’això, podria tenir efectes importants a escales de temps més llargs que 5 
anys.  
El model en dues dimensions mostra un plomall que es dilueix aigües avall. L’aigua del 
pou d’observació i sobretot del pou d’extracció és molt diluïda comparat amb les dades 
experimentals. Aquest efecte suggereix l’ús d’una dispersivitat més petita o d’una 
distribució heterogènia de permeabilitats  
En quant a l’alteració mineral, el model prediu el desenvolupament d’una zona al 
voltant dels pous on la porositat disminueix, degut principalment a la precipitació de 
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